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moléculas organicas pequefias con PCBM
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El proceso de transferencia de carga, es clave para la conversion de estados
excitados en iones, en los sistemas fotovoltaicos organicos (OPV). A diferencia de
sus homologos inorganicos convencionales, en esta clase de sistemas
fotovoltaicos el proceso de transferencia es complejo al incluir obligatoriamente
sistemas organicos n-conjugados en la capa activa de la OPV™.

Una propiedad de gran importancia para que se lleve a cabo la transferencia de
carga, es el arreglo estructural que adoptan este tipo de moléculas, en donde es
necesario conocer con gran precision la estructura tanto del estado basal como del
estado excitado —del donador y del aceptor— para predecir la formacién del
excitén, la separacién del agujero y el electrén y por tanto, la transferencia de
carga.

Los calculos basados en la teoria de funcionales de la densidad (DFT) han
mostrado gran precision en la prediccion de la estructura geométrica de las
moléculas. Como primer paso en el estudio del arreglo estructural que adoptan
sistemas moleculares amorfos, —de los que se emplean en las OPVs y de cuya
estructura depende la transferencia de carga—, este trabajo presenta una serie de
célculos tedricos con los que se evaltian funcionales de la densidad? en el estudio
de estructucturas moleculares, del donador —molécula r-conjugada—, la del
aceptor —-PCBM? (éster metilico del acido fenil-C61 butirico)- y de las moléculas
juntas —donador y aceptor—, para estudiar la modificacién estructural que se tiene
de la interaccion entre ambas.
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